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基于知识图谱的药品联用建模及风险评价
邵云婷①②  洪灵鸿③  陈坚④  陈龙彪①  范晓亮①②  许中⑤  赵敏⑤   吴谨准＊
摘  要  目的：根据临床用药实践中的药品联用模式构建知识图谱模型，从而自动化地评价药品联用风险。方法：基于海
量处方用药大数据，采用知识图谱建模方法，构建概率图模型，并利用子图搜索算法进行药品联用风险评价。结果：在某
三甲医院门诊妇科的59 703条真实用药处方中，随机挑选30%数据作为测试集，得到药品联用风险预测准确率达98.3%，能
够有效识别合理药品联用模式。结论：基于处方大数据构建的药品联用知识图谱模型能准确地对药品联用风险进行评估，
可降低人工成本，减轻药师负担，为临床药事管理提供决策依据，提高联合用药的安全性。
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Abstract  Objective: A probability map model was constructed based on the drug combination model to evaluate the risk factor of 
pediatric drug combination. Methods: Construct a probabilistic probability model of massive prescription data based on knowledge 
graph evaluate the risk of drug combination  by graph search algorithm. Results: In the selected outpatient gynecology data set, 
30% of the data were randomly selected as the test set, and the low-risk prediction rates of the drugs were 98.3%. Conclusion: The 
drug combination knowledge map model based on prescription big data can automatically and objectively evaluate the risk of drug 
combination, which not only results in accurate and reduces labor costs, but also reduces the burden on pharmacists, provides decision-
making basis for clinical drug management and daily medication for patients, enhance the safety of the combination.
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1   引言
药物相互作用[1]（Drug Interaction，DI）是指病人同时或在一定时间内先后服用两种或两种以上药物后所产生的复合
效应。如药品联用合理，则其药物相互作用可以增强疗效或降低药物不良反应，反之则可能导致疗效降低或毒性增加，甚
至危及生命[1]。然而，药品联用风险评价目前仍较为困难[2]。2005年《首都医药》杂志调查结果表明，94%的医师未能识
别出可致严重药物不良反应的“问题处方”[3]。为此，如何自动准确地评价药品联用风险，对用药安全具有重要意义。已
有的药品联用风险评价研究中，一般采用提取药物说明书中药品联用信息的方式来构建药物联用信息知识库[4-5]，以此评估
药品联用风险。该方法不仅需要消耗大量的人力和物力，而且随着药物数量的急速增长，难以快速完善数据库的缺点容易
造成漏审和误审。为此，利用海量处方大数据构建药品联用知识图谱模型，自动客观地给出药品联用的风险评价，为临床
药事管理及患者日常用药提供决策依据。
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2   数据来源与处理
处 方 数 据 库 可 通 过 医 院 信 息 系
统（Hospital Information System，
HIS）等途径获取。首先对2015年某
三甲医院的门诊电子病历数据脱敏匿
名化处理，得到4 508 331条处方用
药记录。在此基础上，建立处方数据
库，从中提取联合用药记录，获取药
品联用清单，最后按药物种类进行结
构化归档，建立药物联用情况数据
库。表1中列出了其中三个科室的药物
联用数据概况。
             表1 药物联用情况数据库概况
3   药品联用建模与风险评价
基于知识图谱[6-7]的药品联用建模
方法是在海量的数据上自动进行模型
建立和更新，利用概率图模型能准确
表示药物之间的联用关系和频率，且
使用实际处方数据建模更能反映药物
的真实使用情况，使模型能准确客观
地给出药品联用的风险评价。
3.1 药品联用建模 首先遍历药品联用
数据库，获得所有被使用到的药品集
合V作为节点集，以此构建概率图模型
G （V ，E ），其中E为节点之间的边的
集合，其中边权重的初始值为零。从
药品联用数据库中随机选取70%的数
据作为训练集，基于图模型G构建药品
联用模型G g（V g，E g）。具体而言，
给定一条药品联用记录，将该记录上
的所有药品两两组合，然后将概率图
模型G g中对应的两个节点连线，并
将权重加一，其他节点保持不变。最
后，遍历训练集中所有的药品联用记
录，迭代地更新模型。
3.2 药品联用风险评价 随机选取药品
联用数据库中30%的数据作为测试
集，对所构建的药品联用知识图谱的
有效性进行验证，并对新的药品联用
模式的风险进行评价。具体而言，选
取测试集中的一张处方，作为待查询
的药品联用模式。以所包含的药品集
合Vs作为节点集，在构建的概率图
模型G g（V g，E g）中运行子图搜索算
法，获得包含节点集合Vs的子图G s1 
（V s，E s1），使得：
       Es1=V s×V s∩E g
对子图G s1进行分析，若G s1是完
全图，则说明所查询的药品联用模式
在已构建的概率图模型中已经存在，
可输出“低风险”的提示信息；若
Gs1是不完全图（即存在某些边权重
为零），则说明所查询的药品联用模
式在历史用药实践中未得到验证，可
输出“存在药品联用风险”的提示信
息，为医生用药和药师审方提供决策
辅助。
4   结果
4.1 药品联用知识图谱 图1展示了基于
门诊妇科数据集构建的合理药品联用
知识图谱。节点表示药品，节点颜色
反应用药频次，边表示联用，边的颜
色反应了连接权重。总体来看，这类
知识图谱表现出“聚簇成网，结构清
晰”的特点，体现了大量隐含在临床
实践中真实可靠的用药知识和用药模
式，为药品联用风险评价提供了良好
的模型架构。结合三甲医院药品数据
集上的药品名称信息，对知识图谱进
行进一步的分析。
组团A：大量高频用药（对应深蓝
色节点）之间联系紧密形成聚簇，与
其他药物的联用表现出种类多但较为
频繁（对应绿色连线）的特性。例如
图1中的用药频次最高的1090号药物
为日舒安洗液，具有清热燥湿止痒的
功效，妇科疾病往往伴随着瘙痒的症
状，在临床上为了缓解该症状常将该
药物与其他药物联合使用，与知识图
谱呈现的信息相符。
组团B：少量低频用药（对应黄色
节点）之间具有频繁的联合用药模式
（对应紫色连线），其连接的特点是
两两之间大多具有较频繁的联用，形
成网状结构。例如组团B中最频繁的联
用是由1295号金刚藤胶囊分别与5454
号阿胶颗粒，1290号泌淋清胶囊和
1411号热淋清胶囊这三种药品搭配使
用。从医学角度来看这些用药组合主
要是用于治疗治疗女性泌尿系统感染
或妇科感染，在妇科属于高发事件，
因此在图谱中呈现频繁的联用模式。
组团C：少量药物形成一个较为独
立的聚簇，内部联用关系紧密，与外
部其他药物几乎没有联用。该组团由
中药构成，知识图谱上的孤立的状态
与临床中中药的使用方式相符。
组团D/E：存在大量低频用药（对
应橙色节点），其节点之间的关联程
度较弱，节点呈现游离状态，且未与
其他高频用药节点发生强连接。由此
可以推断，这类药品不用于治疗常见
病。例如，图1中的129号节点为多烯
磷脂酰胆碱注射液，在妇科中主要用
于治疗妊娠中毒包括呕吐，属于不常
见疾病，与图谱相符。
4.2 药物相互作用风险评价 基于门诊
妇科处方数据分别建立的知识图谱，
在测试集上的药物相互作用风险评价
准确率达到98.3%，取得了较好的风
险评价结果。但是因为药物间的联用
模式复杂多变，所测试的17 911条处
方数据（占30%）仍有302个处方风险
评价的结果有误，其原因主要在于所
判别的药物联用模式在知识图谱中样
特别专题——人工智能与临床医学
Exclusive Subject
《中国数字医学》2018 第 13 卷第 10 期 ·41
参 考 文 献
本过少，无法构建更为健壮的知识图
谱，导致判断出现错误。例如，罗通
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地给出待查询处方的药品联用风险，
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险，增强了临床药品联用的合理性和
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图模型在数据库中联用模式不足时仍
存在判别错误，未来可利用药品成分
相似性进行优化，构建细粒度药品相
互作用知识图谱。
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图1 基于门诊妇科数据构建的药品联用图谱（图中ID信息见表2）
表2 图1所示ID的药品名称
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到 2020 年湖南城乡每万人
将拥有 2.2 名合格全科医生
随着人们对全科医生的需求加
大，湖南省目前全科医生人才队伍数
量供不应求。为缓解这一矛盾，湖南
省政府办公厅日前下发《关于改革完
善全科医生培养与使用激励机制的实
施意见》(以下简称《实施意见》)，
提出到2020年，城乡每万居民拥有2.2
名合格的全科医生。
根据《实施意见》，湖南省全
科医生培养与使用工作将达到以下目
标：到2020年，适应行业特点、具有
湖南特色的全科医生培养制度基本建
立，全科医学人才服务能力明显增
强，全科医生的使用激励机制基本健
全，全科医生职业吸引力显著提高，
全科医生(含中医类别)配置合理，城
乡每万居民拥有2.2名合格的全科医
生，全科医生与城乡居民建立比较稳
定的签约服务关系。到2030年，城乡
每万居民拥有5名合格的全科医生，
全科医生队伍基本满足城乡居民卫生
与健康需求，全科医生培养与使用激
励机制更加健全完善。
（来源：长沙晚报）
